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dr r 2g (r )! "!1.
ここに、






r は原子間距離で、特に r0 は g (r0)%0を満たす近
日点である。また、Er % A(A$1) E は相対エネルギー
であり、A %M2$M1 である。
重心系の散乱角 Θから、反跳エネルギー T と実
験室系の散乱角!ˆ が次式で与えられる。
T % 4A
(A $1)2 E sin 2 #2# $,!ˆ %tan!1 Asin#1$Acos#.
また、散乱後の入射粒子とターゲット原子の位置
X ’1、X ’2 は衝突前のそれぞれの位置 X1、X2 と!X1、!X2 を用いて、
X ’1 %X1!#X1 ,
X ’2 %X2$!X2,
で決められる。ここで、!X 1、!X 2 は以下の式で与
えられる。!X 1 %2#$(A !1)Ptan #2(1$A ) ,!X 2 %ptan#2 !!X1 .#は time integralであり、次式で定義される。#%(r0!p 2)12!)dr 1
1!V (r )$Er!p 2$r 2+ ! 11!p 2$r 2+% &.図１－１－１ ユニットセル・モデル
図１－１－２ 通常の表面モデル
図１－１－３ ２体間衝突近似モデル




























まず、水平位置 r )xi (yj に対する高さ z は２
次元離散フーリエ逆変換から与えられる。
z (r )) #
kx)0 #ky)0 A (k )cos (k "r )(B (k )sin (k "r )% &,
ここで、k )kx i (ky j は波数ベクトル、A (k )、
B (k )はフーリエ係数の実部と虚部である。A (k )及
び B (k )はスペクトル密度 S (k )が次式を満たす実
乱数として抽出される。
A 2(k )(B 2(k ))S (k )$ k''2! "!!) kx2(ky2! "!!,




























































Es $( EiR #EiB! ",
ここで、EiR と iB は i 番目の原子の斥力項と引力
項である。EiR と iB は次式で与えられる。
Ei
R $( Uij rij( ),
Uij (rij )$Aexp (!p (rij#r0!1),
EiB $! 'j$"i"rij( )# $% &12,"(rij )$!2exp (!2q (rij#r0!1)),













































Angle of incidence (degree)
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